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Morin に よ っ て 発 見 さ れ 、 そ の 後 の 多 く の 研 究 に よ り 転 移 温 度 (Tt ) 以 下 の
Monoclinic 相、 Tt 以上での Rutile 相ともに、その結晶構造、電気的性質等は詳
細な理解が得られている。しかし、その転移メカニズムの理解は十分でなく、電
子相関に基づく Mott-Hubbard 転移か、誘電不安定性による Peierls 転移かが論
争 の 的 に な っ て い る 。 実 験 的 に は 、 転 移 が 格 子 ひ ず み を 伴 う こ と か ら 、
Mott-Hubbard 機構のみで説明されるものではないことが示されている。一方、
最近のバンド計算では、電子相関効果を導入して初めて絶縁体相が実現すること
















 第４章「 VO2 における電子構造の変化と相転移」では、W を V に対する置換率

















低 温 相 で は V の 3dx 2 - y 2 軌 道 に 由 来 す る 、 フ ェ ル ミ レ ベ ル を 含 む バ ン ド は
Mott-Hubbard 分裂している。このギャップ内に、3dx z ,  3dy z 軌道に由来する幅の
広い空のバンドの下端が位置している。そこには熱励起またはドーピングによる
電子が存在する。温度が低温側から相転移温度に近づくと、 Mott-Hubbard 分裂
した上の空のバンドが伝導帯をなす (3dx z ,  3dy z )バンドの中を下降してくる。そし
てこの下降するバンドの下端が (3dx z ,  3dy z)バンドの下端に達すると、後者のキャ
リ ア は 前 者 に 移 動 す る 。 こ の Mott-Hubbard 分 裂 バ ン ド へ の キ ャ リ ア 注 入 が
Mott-Hubbard ギャップを不安定にして、金属相への転移をもたらす。ただし、
Mott-Hubbard 分 裂 し た 空 の バ ン ド の 、 温 度 上 昇 に よ る 急 降 下 の メ カ ニ ズ ム と




 第５章「 VO2 の電子構造への W 高濃度ドーピング効果」では、電気抵抗率の温
度依存性に現れる相転移特性が、VO2 のそれと定性的に異なるまでに高濃度に W
をドープしたサンプルについて、トンネル分光を行い、初めて観測した結果につ





体 的 ふ る ま い を 示 し 、 そ の 活 性 化 エ ネ ル ギ ー は 、 真 性 キ ャ リ ア 励 起 を 仮 定 し て
 2
0.4eV を示した。  







している。相転移温度 Tt より 4.5K 高い温度での擬ギャップの状態密度の落ち込
み率は約 33%であるのに対して、 4.9K 高い温度では 70%に達した。この高温相
の擬ギャップは、 W の高濃度ドープによる、 Peierls 歪の凍結によることなどが
考えられる。  
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